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Introduzione
Gli isotopi sono elementi con la stessa carica nucleare che dieriscono per il di-
verso peso atomico; le loro congurazioni elettroniche sono invece praticamente
identiche, perci o hanno le stesse propriet a chimiche.
Ad eccezione del 
uoro (F), che esiste in natura come unico isotopo, gli
elementi sono presenti come combinazione di diversi isotopi.
L'obbiettivo di questo lavoro  e di cercare di separare le componenti pesanti
di germanio da quelle leggere -arricchimento isotopico del 76Ge- sfruttando la
dierenza di masse dei vari isotopi.
Il germanio ha numero atomico Z=32 e presenta cinque isotopi naturali (70Ge;
72Ge;73 Ge;74 Ge;76 Ge), presenti in natura secondo le percentuali riportate in
Tabella 1.1; nello specico si studiano molecole di un alogenuro del germanio,
il tetra
uoruro (GeF4) che  e un gas non combustibile che si decompone sopra
i 1273K.
Isotopo Abbondanza [%] Tempo di dimezzamento
68Ge articiale 270.8 d
70Ge 21.23 stabile
71Ge articiale 11.26 d
72Ge 27.66 stabile
73Ge 7.73 stabile
74Ge 35.94 stabile
76Ge 7.44 1:78  1021 yr
Tabella 1.1: Abbondanza percentuale e tempo di dimezzamento dei vari isotopi
del germanio6 CAPITOLO 1. INTRODUZIONE
Lo studio descritto nei capitoli seguenti aronter a, dunque, le tematiche di
separazione isotopica di molecole di alogenuro di germanio tramite simulazioni
di dinamica molecolare.Capitolo 2
Sulla separazione isotopica
2.1 Finalit a pratiche
Quando un elemento costituito da vari isotopi  e usato come bersaglio si pu o
creare una miscela di vari isotopi (radioattivi) su cui risulta dicile operare
misure; per questo diviene di elevata importanza nella sica nucleare avere a
disposizione una miscela che sia arricchita apprezzabilmente in un dato isotopo.
Altre applicazioni della separazione isotopica si hanno nel conteggio di neutroni
con 10B e nell'uso di 235U nei reattori.
Nel caso specico del germanio, su cui noi ci concentreremo nelle nostre
simulazioni, l'isotopo 76Ge  e utilizzato ai Laboratori Nazionali del Gran Sas-
so nell'esperimento GERDA, che prevede l'installazione di una struttura di
rivelatori al germanio, arricchiti di tale isotopo, allo scopo di investigarne il
decadimento doppio beta senza neutrini[1].
2.2 Sviluppo storico e principali metodi di sep-
arazione isotopica
Vengono elencati di seguito i principali metodi che furono e sono utilizzati per
la separazione isotopica.
 Separazione elettromagnetica[2]. Il principio sfrutta la de
essione delle
particelle cariche da parte di un campo magnetico: uguagliando la forza
esercitata da quest'ultimo alla forza centrifuga si ottiene che le particelle
percorrono una traiettoria circolare di raggio R = 1
B
q
2mv
e e di conseguen-
za compiono percorsi diversi al variare della loro massa. Cos  possono8 CAPITOLO 2. SULLA SEPARAZIONE ISOTOPICA
essere separati gli ioni di isotopi di un elemento (avendo la massima sep-
arazione ad un angolo di de
essione di 180).
Questo fu anche il primo approccio alla separazione isotopica, condot-
to da Thomson nel 1912, che studi o il problema ponendo una lastra fo-
tograca perpendicolare alla direzione di un fascio di raggi anodici (ioni
positivi) attraversanti un campo elettromagnetico.
Nel 1940 Nier separ o una quantit a di 235U pari a 10 8g con una de
essione
semicircolare e nel 1941 il metodo della de
essione a 180 (gi a utilizza-
to da Dempster nel 1918) fu sviluppato da Lawrence per disperdere gli
isotopi 235Ue238U. Questo principio fu usato in grande scala anche agli
impianti (Y-12) di Oak Ridge nel Tennessee, fondati nel 1942 come sito
di produzione per il progetto Manhattan che ha sviluppato la bomba
atomica; si arrivarono a produrne quantit a dell'ordine dei chilogrammi.
 Diusione[3]. Considerando una miscela di due gas in equilibrio le due
componenti avranno uguali energie cinetiche medie, dieriranno perci o
nelle velocit a (avendo masse diverse). Nel diondere attraverso una
parete porosa, dunque, passer a pi u velocemente la componete leggera
ottenendo cos  una variazione nel rapporto delle due componenti in fa-
vore di quest'ultima. Il gas che non attraversa la parete risulta arricchito,
con un fattore di separazione S (quoziente dei rapporti degli isotopi dopo
e prima la separazione): S =
fm
1 (1 f)m , con m fattore di separazione pri-
ma della diusione ed f frazione di gas diuso. Questo  e valido solo per
un diametro dei pori piccolo a confronto del cammino libero medio delle
molecole; inoltre, usualmente, il processo  e eettuato a basse pressioni.
Con questo metodo Aston ottenne neon contenente un'abbondanza di
22Ne del 7,5% e 14% (anzich e la naturale 10%). Lo stesso metodo fu ap-
plicato da Harkins, che nel 1921 riusc  a ridurre l'abbondanza (del 24,6%)
del 37Cl al 20,8%.
Nel 1932 Hertz introdusse il processo di diusione con il metodo a cascata,
ottimizzando tramite 24 step la separazione (ottenne una variazione del
rapporto tra isotopi del neon da 1:9 a 1:1.25). Con tale metodo Harmsen,
Hertz e Schuetzen riuscirono ad ottenere 22Ne quasi puro e con l'uso di
metano arricchirono il 13C (normalmente all'1%) no al 10%.
Un'evidente utilizzo della separazione isotopica (attraverso la diusione)
fu atto alla produzione di 235U per la bomba atomica.2.2. SVILUPPO STORICO E PRINCIPALI METODI DI SEPARAZIONE ISOTOPICA9
 Centrifuga[4]. Il metodo sfrutta la separazione della componente pesante
di un gas da quella leggera per eetto della forza centrifuga: nel suo
moto il gas tender a a suddividersi accumulando le componenti pesanti
nella parte esterna della centrifuga, quelle leggere nella parte interna.
Il metodo  e stato usato a cascata (con centinaia ed anche migliaia di
unit a) per arricchire il germanio (nella componente 76Ge) dell'esperimen-
to GERDA con una produzione totale di germanio arricchito di 37.5kg;
l'accelerazione centrifuga usata  e di 500000g con una frequenza di ro-
tazione di 1500 s 1 ed un tempo totale di produzione di 30 anni. Attual-
mente l'impianto di produzione pi u grande al mondo che utilizza questa
tecnica  e l'ECP (Zelenogorsk, Russia).
 Reazione chimica di scambio[3]. Si sfrutta, in questo caso, la diversa
costante di equilibrio per reazioni di scambio. Infatti considerando la
reazione tra isotopi pesanti H e leggeri L: LX+HY = HX+LY, la costante
di equilibrio risulta S =
[LX][HY ]
[HX][LY ] che coincide con il fattore di separazione
(quoziente dei rapporti degli isotopi dopo e prima la separazione) del pro-
cesso.
Il metodo fu introdotto nel 1936.
Tramite la reazione HCN+NaCN Urey prepar o il 20% di C13.
 Migrazione ionica[5]. Il metodo fu sviluppato nel 1923, studiando la
separazione degli isotopi del cloro.
Un gel contenente cloruro di sodio viene fatto 
uire in un tubo al cui
interno passa della corrente. Dopo che  e 
uito per un dato intervallo
spaziale viene raccolto suddividendolo in sezioni. Se gli ioni isotopici
del cloro (masse 35 e 37) hanno mobilit a signicativamente dierenti le
sezioni frontali del gel conterranno solo gli isotopi veloci, quelle nali gli
isotopi lenti.
Il procedimento fu dimostrato tramite esperimenti preliminari con miscele
di due sali di cloruro di sodio che possiedono mobilit a dierenti note.10 CAPITOLO 2. SULLA SEPARAZIONE ISOTOPICA
Tuttavia non si ottennero risultati positivi con un ciclo di cloruro di sodio,
anche se non c' e da aspettarsi che l'intensit a dell'eetto sia la stessa di
quella ottenuta con la miscela non-isotopica di sali.
Pu o essere che la dierenza per gli isotopi sia troppo piccola (Mulliken
e Harkins espressero l'idea che probabilmente un'eventuale dierenza
sarebbe mascherata da diusione e convezione), d'altra parte quando
gli esperimenti furono iniziati non si riscontrarono riferimenti a metodi
di migrazione nella letteratura.Capitolo 3
Modello del dispositivo
elementare
Si studia qui in dettaglio la modellizzazione di un dispositivo di base.
Tale dispositivo costituir a la cella elementare di un array pi u complesso
formato dall'assemblaggio di svariate celle elementari, in modo da sfruttare in
cascata le propriet a di separazione della singola cella.
Si fa da subito notare che, per comodit a, in seguito si useranno come unit a
di misura, se non altrimenti specicato, le cosidette unit a ridotte usualmente
utilizzate in simulazioni di dinamica molecolare. Per un'approfondimento e le
conversioni nelle unit a di misura del sistema internazionale si faccia riferimento
all' Appendice A.
3.1 Modello computazionale del sistema
Il modello che viene utilizzato  e bidimensionale, dove le particelle sono ideal-
izzate da dischi rigidi di uguale raggio.
L'evoluzione temporale del sistema segue uno schema tipico della dinamica
molecolare basato sull'algoritmo di Verlet delle velocit a:
xn+1 = xn + vnt +
1
2
an(t)
2 (3.1)
vn+1 = vn +
1
2
(an+1 + an)t (3.2)
dove x  e una componente spaziale, v ed a rappresentano le relative com-
ponenti di velocit a ed accelerazione, t l'incremento temporale ed il pedice n
sta ad indicare il numero dello step [6][7].12 CAPITOLO 3. MODELLO DEL DISPOSITIVO ELEMENTARE
Si nota perci o come l'algoritmo sia sviluppato in due fasi: nella prima si
calcola la nuova posizione (eq. 3.1); questa viene utilizzata per il computo
dell'accelerazione allo step successivo ed insieme all'accelerazione precedente  e
usata nella seconda fase per ottenere la nuova velocit a (eq. 3.2).
Le interazioni tra particelle sono descritte tramite potenziali (a coppie) di
Lennard-Jones aventi la classica forma
U(r) = 4
"
r
12
 

r
6#
(3.3)
con  parametro di energia e  di lunghezza. (Per il caso specico del
tetra
oruro di germanio si sono usati i valori  = 7:29  10 22 J e  = 2:34 
10 10 m. Si veda anche Appendice A) [6][7].
Si noti come tale potenziale idealizzi un'interazione attrattiva a distanza
(anche se l'interazione  e rilevante solo a corto raggio) e fortemente repulsiva
se, al contrario, le molecole sono molto prossime (termine / r 12).
Gli urti con le pareti e gli ostacoli sono trattati come elastici (attraver-
so un'inversione della componente della velocit a perpendicolare alla parete
d'impatto).
Il sistema evolve per step temporali (discretizzazione del tempo), in cui si
impostano timestep di 0.001 in unit a ridotte, corrispondenti a 3:01 s.
3.2 Validazione del sistema
In questa sezione si riportano alcuni risultati preliminari per mostrare il com-
portamento del gas molecolare simulato.
Per poter vericare la dinamica della cella elementare,  e stata realizzata
una simulazione preliminare utilizzando una congurazione semplicata della
cella elementare, cos  da ricondursi a casi sicamente noti.3.2. VALIDAZIONE DEL SISTEMA 13
Si simula l'espansione libera di un gas. Una scatola chiusa con parete cen-
trale (in cui  e presente un'apertura), dove le molecole sono inizialmente poste
su met a volume -nella parte sinistra- in una disposizione reticolare (vedi Figu-
ra 3.1 ) con velocit a casuali dipendenti in modulo dalla temperatura (300K)
e riscalate in modo che il centro di massa sia stazionario: ci si aspetta che le
molecole si redistribuiscano (vedi Figura 3.2 ) e che le componenti della velocit a
assumano una distribuzione alla Maxwell-Boltzmann; naturalmente si verica
anche la conservazione dell'energia totale.
Si riportano i valori utilizzati nel-
Figura 3.1: Congurazione dopo 1 step
della simulazione -3.01 fs- : tutte le
molecole si trovano ancora nella parte
sinistra della scatola e mantengono la
disposizione reticolare iniziale.
Figura 3.2: Stato del sistema in con-
dizioni di equilibrio dopo 471000 step -1.4
ns-: la densit a media di molecole nei due
scompartimenti  e uguale
la simulazione, di cui i risultati ripor-
tati in seguito:
- dimensioni della scatola: 50x50
unit a ridotte (12x12 nm)
- numero di molecole: 600
- numero di step temporali: 106
(con timestep di 0.001
unit a ridotte - 3.01 fs -)
corrispondenti ad una simulazione
da 0 ns a 3.01 ns
- temperatura iniziale: 5.68
unit a ridotte (300 K)14 CAPITOLO 3. MODELLO DEL DISPOSITIVO ELEMENTARE
Figura 3.3: Energia cinetica media delle particelle all'interno della scatola chiusa:
si notano 
uttuazioni e un assestamento in leggera diminuzione
Figura 3.4: Energia potenziale media delle particelle all'interno della scatola chiusa
Figura 3.5: Energia totale media delle particelle all'interno della scatola chiusa: la
conservazione dell'energia  e vericata3.2. VALIDAZIONE DEL SISTEMA 15
Figura 3.6: Densit a media del numero di particelle nelle parti sinistra e destra
della scatola: si osserva come i due valori si assestino attorno al valore previsto 0.24
- 4:2 molecole=nm2
Figura 3.7: Distribuzione componente x della velocit a ad un generico istante
seguente la stabilizzazione del sistema: si osserva come tale distribuzione sia del
tipo Maxwell-Boltzmann
La gura Figura 3.3 riporta l'andamento dell'energia cinetica media delle16 CAPITOLO 3. MODELLO DEL DISPOSITIVO ELEMENTARE
particelle presenti nella scatola in funzione del tempo. Dopo un breve tran-
siente iniziale (di 300 fs) il gas si espande nella parte libera a destra della
scatola. L'espansione del gas porta ad una diminuzione dell'energia cinetica,
inizialmente ad un valore dato dalla velocit a termica iniziale del sistema (300
K), e ad un aumento dell'energia potenziale (vedi Figura 3.4).
Le due energie presentano continue lievi 
uttuazioni, come ci si attende;
al contrario, la loro somma (energia totale media del sistema) risulta costante
(vedi Figura 3.5):  e vericata la conservazione dell'energia totale.
Il corretto funzionamento della simulazione risulta anche dall'andamento delle
densit a di molecole nelle due sezioni della scatola (Figura 3.6): se inizial-
mente la densit a nella parte sinistra  e massima (0.48 in unit a ridotte, cio e
8:3 molecole=nm2), mentre  e nulla a destra, dopo un periodo di stabilizzazione
le due densit a si assestano entrambe ad un valore pari alla met a del valore mas-
simo, come  e lecito aspettarsi osservando l'espansione del gas su tutto il volume.
Per quanto riguarda le velocit a,  e vericata una distribuzione alla Maxwell-
Boltzmann. (La Figura 3.7 mostra un esempio per la componente x ad un
istante di tempo arbitrario; la stessa distribuzione si riscontra per diversi is-
tanti temporali in condizioni di equilibrio).
Dai risultati discussi si conclude che il programma funziona correttamente,
producendo i risultati attesi.
Si pu o quindi procedere allo studio della dinamica molecolare di un sistema
come quello cui siamo interessati e che verr a descritto nel dettaglio nella sezione
seguente.3.3. GEOMETRIA E CARATTERISTICHE DEL DISPOSITIVO MODELLO17
3.3 Geometria e caratteristiche del dispositivo
modello
L'elemento di base del dispositivo modello  e una scatola che presenta aperture
centrali ai quattro lati. L'apertura superiore  e il canale d'immissione mentre
quella inferiore e le due laterali sono canali di uscita. Inne ostacoli di diverse
dimensioni sono posti internamente al dispositivo.
Innanzitutto per simulare l'immissione continua di un 
usso di gas si immet-
tono una quantit a di molecole stabilita (nello specico undici molecole) ogni
2000 timestep - 6:02 ps -.
Le molecole sono generate con velocit a di modulo costante1 e direzione che
spazia casualmente tra un angolo di  20 e 20 con componente y negativa
(proprio per imprimere la direzione del 
usso). Inoltre prima dell'immisione
nella scatola le molecole percorrono un canale d'immissione (lungo 50 unit a
ridotte - 12 nm -) cos  che all'entrata nel dispositivo le molecole siano distribuite
casualmente.
Altra caratteristica fondamentale  e la dierenziazione delle masse per la
trattazione delle diverse specie isotopiche: si  e scelto a riguardo di considerare
due componenti di massa (un isotopo pesante ed uno leggero).
Dunque viene immessa una molecola pesante ogni dodici molecole leggere.
Si parte, cio e, da condizioni iniziali in cui la percentuale di molecole pesanti su
quelle totali  e del 7.7%.
Si riassumono di seguito le principali caratteristiche dei dispositivi simulati:
 Dimensioni: 200x200 unit a ridotte - 47x47 nm - (con aperture centrali
alle pareti di larghezza 50 unit a ridotte - 12 nm -)
 Percentuale isotopo pesante su totale in ingresso: 7.7%
 Intervallo temporale (timestep): 0.001 unit a ridotte - 3.01 fs -
 Rapporti di massa -isotopo leggero su pesante- utilizzati:
- 1 : 1:2
- 1 : 3
- 1 : 9
1Il modulo delle velocit a d'immissione  e impostato circa al triplo della velocit a termi-
ca media delle suddette molecole a temperatura ambiente; nello specico 4.0 unit a ridotte
corrispondenti a 311.1 m/s.18 CAPITOLO 3. MODELLO DEL DISPOSITIVO ELEMENTARE
 Ostacoli utilizzati (Figura 3.8):
- Quadrato di lato 40 unit a ridotte - 9.4 nm -
- Triangolo isoscele di base 40 e lato 56 unit a ridotte - 9.4 e 13.1 nm -
- Triangolo scaleno di lati 111 (base parallela al lato inferiore del
dispositivo), 115 e 132 unit a ridotte - rispettivamente 26.0, 27.0 e
30.9 nm -
- Griglie di quadrati di lato 10 unit a ridotte - 2.3 nm - (con varie
densit a di ostacoli)
Figura 3.8: Dispositivi con varie forme dell'ostacolo: quadrato, triangolare isoscele,
triangolare scaleno, griglia di sedici quadratiCapitolo 4
Discussione dei risultati
Per analizzare il funzionamento del dispositivo si  e scelto di concentrarsi sui
seguenti confronti: confronto arricchimenti
1. tra dierenti uscite del dispositivo (con ostacolo di forma triangolare
isoscele)
2. tra dispositivi con dierenti forme dell'ostacolo (quadrato, triangolare
isoscele e scaleno)
3. tra gas con diversi rapporti di massa tra isotopo leggero e pesante (in
dispositivo con ostacolo triangolare isoscele)
4. tra dispositivi con ostacoli a griglia con diversa densit a di ostacoli (rispet-
tivamente con griglia composta da 9, 12 e 16 ostacoli quadrati)
1920 CAPITOLO 4. DISCUSSIONE DEI RISULTATI
4.1 Sulle diverse uscite
Riportiamo i graci con le percentuali di isotopo pesante su totale, per il dis-
positivo con ostacolo triangolare isoscele: sono riportate nello stesso graco le
percentuali in uscita da ogni apertura, fatta eccezione per quella superiore, che
si  e trascurata in quanto  e il canale d'immissione.
Figura 4.1: Percentuali di isotopo pesante su quello totale in uscita dalle dierenti
aperture per il dispositivo con ostacolo triangolo isoscele
Come si nota dai graci gli andamenti non sono continui ma presentano
diverse discontinuit a. Questo  e dovuto alla natura quantizzata del gas in
esame: si riscontrano dei picchi nel momento in cui viene raccolta una moleco-
la pesante; diminuzioni successive sono dunque dovute al conteggio di ulteriori
molecole leggere che vanno a ridurre il rapporto di molecole pesanti su quelle
totali.
Per quanto riguarda la simulazione in esame del dispositivo con l'ostacolo tri-
angolare isoscele notiamo la diversa composizione isotopica in uscita dalle varie
aperture al tempo considerato(Figura 4.1): si riscontrano arricchimenti nelle
uscite in basso e soprattutto a sinistra, dove, dal 7.7% iniziale, la percentuale
di isotopo pesante su totale raggiunge il 8.7% (arricchimento del 10%).4.2. SULLE DIVERSE FORME DI OSTACOLO 21
4.2 Sulle diverse forme di ostacolo
Poniamo ora sullo stesso graco le percentuali ad una ssata uscita al variare
dell'ostacolo, per osservare le dierenze dovute alla forma di quest'ultimo.
Figura 4.2: Percentuali di isotopo pesante su quello totale per l'uscita sinistra di
un dispositivo con ostacoli a forma di quadrato, triangolo isoscele e triangolo scaleno22 CAPITOLO 4. DISCUSSIONE DEI RISULTATI
Figura 4.3: Percentuali di isotopo
pesante su quello totale per l'uscita a
destra di un dispositivo con ostacoli a
forma di quadrato, triangolo isoscele e
triangolo scaleno
Figura 4.4: Percentuali di isotopo
pesante su quello totale per l'uscita in
basso di un dispositivo con ostacoli a
forma di quadrato, triangolo isoscele e
triangolo scaleno
Per quanto riguarda i risultati ottenuti per le diverse uscite confrontate al
variare dell'ostacolo si pu o notare che la raccolta del gas da una data uscita
risulta pi u signicativa con una determinata forma dell'ostacolo che con altre.
Ad esempio, in riferimento al tempo di simulazione qui esaminato, se ci
si soerma sull'uscita sinistra (Figura 4.2) converr a usare -tra i tre ostacoli
testati- quello a forma di triangolo isoscele; se al contrario si vuole raccogliere
a destra (Figura 4.3) risulta migliore un dispositivo con l'ostacolo quadrato,
assai sfavorevole invece per una raccolta in basso (Figura 4.4) per la quale
risulta preferibile l'ostacolo a forma di triangolo scaleno.4.3. SULLE DIVERSE MASSE 23
4.3 Sulle diverse masse
Si riportano, per il dispositivo con ostacolo triangolare isoscele, in uno stes-
so graco, le percentuali all'uscita sinistra al variare della massa dell'isotopo
pesante.
Figura 4.5: Percentuali di isotopo pesante su totale al variare delle masse per
l'uscita sinistra di un dispositivo con ostacolo triangolare isoscele24 CAPITOLO 4. DISCUSSIONE DEI RISULTATI
Si pu o notare, in Figura 4.5, come nel caso dell'ostacolo triangolare isoscele
una dierenza di massa molto piccola tra le due specie isotopiche porti ad
arricchimenti leggermente inferiori rispetto ad un gas con dierenze di massa
pi u accentuate.
Il risultato pu o essere interessante: nonostante i diversi rapporti di massa
(che comportano una dierente cinematica a causa di diverse accelerazioni, e
dunque ovviamente dierenti interazioni) si ottiene sempre un certo arricchi-
mento (anche se variabile) per la data uscita sinistra. Questo pu o essere un
indizio interessante sul comportamento del dato ostacolo triangolare.
4.4 Ostacolo a griglia
Si  e cercato di approfondire lo studio simulando dispositivi con ostacoli pi u
complessi.
Si confrontano dunque griglie composte rispettivamente da 9, 12 e 16 os-
tacoli quadrati posti centralmente al dispositivo (Figura 4.6). I graci sono
relativi alle tre dierenti uscite.
Figura 4.6: Vari tipi di griglia: Densit a di ostacoli pari a 9, 12 e 16 quadrati.4.4. OSTACOLO A GRIGLIA 25
Figura 4.7: Arricchimento all'uscita sinistra di un dispositivo con griglia di 9, 12 e
16 ostacoli quadrati
Figura 4.8: Arricchimento all'uscita destra di un dispositivo con griglia di 9, 12 e
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Figura 4.9: Arricchimento all'uscita bassa di un dispositivo con griglia di 9, 12 e
16 ostacoli quadrati
Nell'analizzare tali risultati ci si soerma su un dato che pu o risultare inter-
essante: i comportamenti delle varie griglie risultano simili per l'uscita destra e
bassa. Mentre per la prima (Figura 4.8) si riscontra un impoverimento sistem-
atico per tutte le densit a di ostacoli, per l'uscita bassa (Figura 4.9) si ottengono
eettivamente arricchimenti pi u accentuati al crescere del numero di ostacoli
nella griglia.
Arrivando, per l'uscita bassa, ad una percentuale di isotopo pesante su
totale dell'8.77% si ottiene un arricchimento intorno al 10%.4.5. RIASSUNTO DEI RISULTATI OTTENUTI 27
4.5 Riassunto dei risultati ottenuti
Si riportano in tabella 4.1 i vari risultati n qui presentati, (che fanno riferi-
mento a simulazioni della durata di 2 ns):
Forma dell'ostacolo,
rapporto tra le masse di
isotopo leggero su pesante Uscita sinistra [%] Uscita destra [%] Uscita bassa [%]
Quadrato,
rapporto masse 1:3 8.0 8.4 5.5
Quadrato,
rapporto masse 1:9 7.8 7.0 7.0
Triangolo isoscele,
rapporto masse 1:3 8.7 7.7 7.7
Triangolo isoscele,
rapporto masse 1:1.2 8.0 8.9 7.1
Triangolo isoscele,
rapporto masse 1:9 8.5 7.1 6.7
Triangolo scaleno,
rapporto masse 1:3 7.6 7.2 8.4
Griglia di 9 quadrati,
rapporto masse 1:3 6.0 6.7 8.1
Griglia di 12 quadrati,
rapporto masse 1:3 6.5 7.5 7.7
Griglia di 16 quadrati,
rapporto masse 1:3 9.1 5.0 8.7
Tabella 4.1: Percentuali di isotopo pesante su quello totale alle varie uscite di
dispositivi con diverse forme di ostacolo, dopo un tempo di 2 ns28 CAPITOLO 4. DISCUSSIONE DEI RISULTATI
4.6 Conclusioni
Si  e studiato un dispositivo modello per la separazione isotopica attraverso sim-
ulazioni di dinamica molecolare. A tal scopo il dispositivo  e stato simulato con
diverse forme di ostacoli interni; si  e anche variato il rapporto tra le masse di
isotopo leggero ed isotopo pesante cos  da vedere se anche tale fattore in
uisse
sulla separazione delle diverse specie isotopiche.
Facendo riferimento a simulazioni di 2 ns, di cui i risultati di tabella 4.1, si
sono ottenuti risultati interessanti, da un punto di vista dell'arricchimento nel-
la componente pesante, per il gas raccolto all'uscita sinistra del dispositivo
con ostacolo triangolare isoscele (Figura 4.1) o a quella destra con l'ostacolo
quadrato (Figura 4.3) o ancora a quella bassa per griglie di ostacoli quadrati
(Figura 4.9): come analizzato, la percentuale di isotopo pesante su molecole
totali arriva in questi casi ad un 8.5% (da un iniziale 7.7%). Questo corrisponde
ad un arricchimento relativo del gas intorno al 10%, risultato che si pu o con-
siderare buono.
Si sottolinea da subito che il lavoro svolto  e preliminare ed atto ad una prima
analisi del problema: probabilmente potrebbe risultare utile condurre una sim-
ulazione per tempi molto pi u lunghi per constatare se il grado di arricchimento
che si riscontra in date uscite possa migliorare aumentando o ad ogni modo se
rimanga stabile. Inoltre, per un miglioramento dei risultati, potrebbe essere
interessante portare avanti uno studio pi u approfondito su una maggiore vari-
et a di forme di ostacolo, che, come notato, potrebbe condurre a trovare una
forma pi u ideale ad ottenere maggiori percentuali di separazione.
Per un ipotetico uso, il dispositivo modello esaminato pu o essere consid-
erato come cella elementare di un sistema formato da un assemblaggio di pi u
dispositivi, nell'idea che una disposizione 'a cascata' possa accentuare ad ogni
successivo passaggio l'arricchimento.Appendice A
Nota sulle unit a di misura
Nel testo sono spesso riportate unit a di misura utilizzate solitamente per le
simulazioni di dinamica molecolare, cio e le cosidette unit a ridotte.
In tal caso si considerano come unit a di lunghezza ed energia i parametri
del potenziale di Lennard-Jones  ed  . Inoltre la massa della molecola in
esame  e l'unit a di massa.
Risultano dunque, per il nostro modello basato sul tetra
oruro di germanio,
le seguenti conversioni unit a ridotte/unit a nel SI:
lunghezza  2:34  10 10 m
energia  7:29  10 22 J
massa m 1:21  10 25 kg
tempo  _ q
m
 3:01  10 12 s
velocit a
q

m 77:78 m=s
forza 
 3:12  10 12 N
pressione 
2 1:33  10 2 N=m
temperatura 
kB 52:8 K
(con kB = 1:38  10 23 J=K costante di Boltzmann).
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